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第 3 章，第 4 章では非経験的な分子動力学計算を適用する前段階として，本論文で用いているいくつかの原子間相
互作用に関する理論並びにその有効性について検討している。


































(3) ヱニ 5 アルミニウム粒界に対して，第一原理分子動力学法を用いた解析により原子・電子構造と力学特性を明らかに
している。また，粒界部に不純物としてシリコン原子が存在する場合について同様な解析を行い，シリコン原子が粒
界をぜい化させる原因を原子・電子レベルから明らかにしている。
(4)アルミニウム/窒化アルミニウム界面について第一原理分子動力学法による解析を行って，その原子・電子構造と力
学特性を明らかにするとともに，界面に引張り荷重を付加することにより界面破壊現象の予測的解析を行い，破壊時
の原子・電子構造の変化を明らかにしている。
以上のように，本論文は非経験的分子動力学法について基礎的な検討を加え，精度の良い解を効率的に得るための
方法論を追究すると共に，その成果を踏まえたシミュレーションにより，アルミニウム，窒化アルミニウムおよびそ
れらから構成される材料の特性の予測を行い，非経験的材料評価法に関して有用な知見を得ており，その成果は材料
工学の発展に寄与するところが大である。よって，本論文は博士論文として価値あるものと認める。
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